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X‐Ray Diffraction from Surfaces and Interfaces

Diffrazione di raggi X, diffrazione da superfici
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Per approfondimenti:



Interazione radiazione-materia











Scattering da un elettrone

Scattering da un atomo

Scattering da un cristallo

Diffrazione di raggi X



Se gli atomi appartengono ad un reticolo cristallino, l’interferenza tra i contributi di 
ognuno danno origine ad un pattern di diffrazione

Se ho N atomi, il campo diffuso sarà la somma dei contributi di ognuno, 
sempre pesata per la differenza di fase:



Se il cristallo è descritto da una cella primitiva con base, 
scrivo prima il contributo della singola cella: 

Fattore di Struttura



Se il cristallo è costituito da N1 x N2 x N3 celle: 





L’intensità diffratta da un cristallo sarà perciò:





L’insieme di punti Ԧ𝑞 che soddisfano le relazioni precedenti formano uno reticolo, 

definito nello spazio 𝑘, detto reticolo reciproco.

Ogni reticolo cristallino, identificato da una cella di vettori 𝑎1, 𝑎2, 𝑎3, 
ha associato un reticolo reciproco la cui cella è:  

𝑏1 = 2𝜋
𝑎2 × 𝑎3

𝑎1 . (𝑎2 × 𝑎3)

𝑏2 = 2𝜋
𝑎3 × 𝑎1

𝑎1 . (𝑎2 × 𝑎3)

𝑏3 = 2𝜋
𝑎1 × 𝑎2

𝑎1 . (𝑎2 × 𝑎3)

Nota: La cella di Wigner Seitz del reticolo reciproco è chiamata zona di Brillouin.



𝑏2

𝑏1

𝑏3



Se considero la diffrazione da un sistema 2D, le condizioni di diffrazione 
si applicano solo su x e y. La condizione su z scompare: 

il reticolo reciproco di un sistema 2D è un insieme di rod. 



!!  Un Sistema reale sarà sempre 3D. Posso vederlo come la somma di bulk + superficie.
La presenza della superficie fa sì che oltre ai picchi di diffrazione di bulk ci sia intensità 
diffratta anche lungo le rod. 



Se ho una ricostruzione della superficie, compariranno delle rod in corrispondenza di ordini
frazionari.





Nella regione dei raggi X l’indice di rifrazione è:





Equazione di Beer-Lambert



Si può verificare che la lunghezza di penetrazione nel mezzo è: 





http://www.spring8.or.jp/wkg/BL13XU/instrument/img/BL13XU_exp3.gif



Il libero cammino medio degli elettroni nel mezzo è invece molto inferiore



Cammino libero medio degli elettroni nella materia



LEED: Low Energy Electron Diffraction
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Si (111): ricostruzione 7x7



Animazione su:
https://vimeo.com/1086112

Si (111): ricostruzione 7x7



Si (111): ricostruzione 7x7



La superficie (110) dell’oro spontaneamente ricostruisce 1x2

a1 a2
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RHEED – Reflection High-Energy Electron Diffraction

+



X-rays electrons He atoms



The CuPc/Au(110) system

Planar shape

High thermal stability

High chemical stability
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Cu-Pc/Au(110)  growth
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The CuPc/Au(110) system



RHEED growth evolution

Au(110) 1x2 missing row

Cu-Pc / Au   x5 phase

Cu-Pc / Au   x3 phase

The CuPc/Au(110) system



(0 , 3) rodscan
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Au(110) cell structure: out of plane X-ray diffractionThe CuPc/Au(110) system



X-ray diffraction: ×3 phase rodscans

Shallow x3 reconstruction

The cell is asymmetric  

Asymmetric molecule orientation

The CuPc/Au(110) system



The ×5 phase
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Shallow reconstructed ×5 cell

The CuPc/Au(110) system

Junction of ×3 and ×2 cells

Buckling of the third layer



La superficie  Au(111): ricostruzione herringbone





Self Assembled Monolayers (SAMs)







SAM di C10 ottenuto con immersione in 
soluzione di etanolo per 24 ore
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L’analizzatore di elettroni emisferico



https://jacobs.physik.uni-saarland.de/https://jacobs.physik.uni-saarland.de/


